
OTKA témapályázat zárójelentéseElektron-elektron kölsönhatásszilárdtestekbenDFG-IRTG
Tudományterület: Szilárdtest�zikaOTKA nyilvántartási szám: NI 70594Témavezet®: Virosztek Attila, a �zikai tudomány doktoraKutatóhely: BME, Fizika TanszékA kutatás id®tartama: 2007-2008Az OTKA támogatás összege: 15 MFt

Tartalomjegyzék1. A pályázat élja 22. Az elért eredmények 32.1. Nemkonvenionális s¶r¶séghullámok . . . . . . . . . . . . . . . 32.2. Kvantum fázisátalakulások er®sen korrelált rendszerekben . . . 42.3. Elektron spin rezonania szilárdtestekben . . . . . . . . . . . . 62.4. Mágneses momentumok frusztrált rásokon . . . . . . . . . . . 73. Kiegészít® informáiók 81



1. A pályázat éljaAz OTKA támogatás élja a Budapest-Marburg nemzetközi doktori (PhD)iskola (Európai Graduális Kollégium, újabb nevén IRTG, azaz InternationalResearh Training Group) magyar oldalán felmerül® költségek részbeni �nan-szírozása volt. A marburgi (Németország) Philipps Egyetem Fizika Tanszékeés a BME Fizikai Intézete, valamint az MTA Szilárdtest�zikai és Optikai Ku-tatóintézete vezet® kutatói részvételével m¶ködtetett közös doktori iskolátnémet oldalról a DFG támogatja 2011-ig. A magyar oldalt az OTKA 2003-2006 között az NDF 45172 számú pályázat keretében támogatta, melynekzárójelentését maximális pontszámmal "kiváló"-ra értékelte. A jelen pályá-zat ennek a támogatásnak volt a közvetlen folytatása. Megjegyezzük, hogy aBudapest-Marburg IRTG magyar oldala a 2009-2011-es id®szakra is elnyerteaz OTKA támogatását, így az NN 76727 számú pályázat segítségével a nem-zetközi doktori iskola m¶ködése a teljes németországi futamid®re biztosított.Az iskola kutatási területeir®l, a két oldal közös programjairól, valamint arésztvev® hallgatókról és témavezet®kr®l részletes informáiók találhatók aziskola honlapján:http://www.physik.uni-marburg.de/de/forshung/forshungseinrihtungen/eletron-eletron-interations-in-solids/home.html.Az OTKA támogatást a közös doktori iskola két magyar PhD hallgató-jának ösztöndíjára fordítottuk a futamid® alatt. A hallgatók személye évr®lévre változott, így a jelen beszámoló az aktuális hallgatóknak megfelel®enaz iskola négy kutatási területét érinti (zárójelben a kutatást végz® PhDhallgató neve, és az ösztöndíjjal támogatott kutatás tanéve):
• Nemkonvenionális s¶r¶séghullámok(Ványolos András, 2006/2007),
• Kvantum fázisátalakulások er®sen korrelált rendszerekben(Rapp Ákos, 2007/2008),
• Elektron spin rezonania szilárdtestekben(Nagy Kálmán, 2008/2009),
• Mágneses momentumok frusztrált rásokon(Romhányi Judit, 2006/2009),Támogatott hallgatóink közül PhD fokozatot szerzett Ványolos András 2007-ben és Rapp Ákos 2008-ban, mindketten "summa um laude" min®sítéssel.2



Nagy Kálmán PhD védése 2009 folyamán várható, Romhányi Judit pedigjelenleg harmadéves PhD hallgató. A továbbiakban a kutatási eredménye-ket a fenti témák szerint soportosítva ismertetjük a futamid® (2007-2008)alatt megjelent publikáiók alapján. A szövegben megadott refereniák apublikáiós lista megfelel® elemeire vonatkoznak.2. Az elért eredmények2.1. Nemkonvenionális s¶r¶séghullámokAz elmúlt évtized során nagy érdekl®dés övezte a nemkonvenionális, azazhullámszámfügg® rendparaméterrel jellemezhet® s¶r¶séghullámok témakörét.Ilyen fázis valószín¶síthet® többek között a magash®mérséklet¶ szupraveze-t®k aluldópolt tartományában. A munka során élul t¶ztük ki, hogy a nem-konvenionális s¶r¶séghullám fázis korábban általunk kidolgozott elméletialapjaira építve több kísérleti érdekl®désre is számot tartó �zikai mennyisé-get meghatározzunk, és jóslatainkat minél több anyag esetében összevessükaz elérhet® mérési eredményekkel.Megvizsgáltuk a nemmágneses szennyez®k által okozott szórás hatásátkvázi-egydimenziós nemkonvenionális töltés- és spins¶r¶ség hullámban tet-sz®leges er®sség¶ szórópoteniál esetén az ún. nemkeresztez® közelítésben(NCA). Számításaink lehet®séget teremtettek arra, hogy a már jól ismertmásodrend¶ Born, és a unitary határesetek között is kiszámítsuk a konden-zátum termodinamikai és frekveniafügg® jellemz®it [6℄. Tanulmányoztuk to-vábbá egy nemmágneses szennyez® környezetében kialakuló lokális állapots¶-r¶séget és a Friedel-oszilláiókat is. A nemkonvenionális kondenzátumbanmeglév® kisenergiás elektron-lyuk gerjesztések miatt a kötött állapotok végesszélesség¶ek (élettartamúak), így könnyen azonosíthatóak pásztázó alagút-mikroszkóppal (STM) végzett mérések során. Hasonló okokból a Friedel-oszilláiók lassan sengenek le, igy várhatóan szintén könnyebben mérhet®k[4℄.Kidolgoztuk az elektron-fonon kölsönhatás következtében kialakuló nem-konvenionális s¶r¶séghullámok elméletét, és meghatároztuk a rendszer frek-veniafügg® vezet®képességét. Az ebb®l származtatható e�ektív tömeg a h®-mérséklet nem monoton függvénye, ellentétben a konvenionális esettel [5℄.Megvizsgáltuk makroszkópikus számú mágneses szennyez® hatását egy kétdi-menziós d-típusú spins¶r¶séghullámban. Megállapítottuk, hogy a szennyez®3



konentráió növelésével a rendparaméter eleinte növekszik, így értelmezhe-t®vé vált a pseudogap energiaskála megnövekedése nikkel szennyez®k hatásáraegy magash®mérséklet¶ szupravezet® anyagban [7,8℄. Áttekintést adtunk anemkonvenionális s¶r¶séghullámok relevaniájáról a magash®mérséklet¶ ésa nehézfermion szupravezet®k pszeudogap fázisával összefüggésben. Megmu-tattuk, hogy az YBCO, LSCO, Bi2212 és CeCoIn5 vegyületek pszeudogapfázisában az utóbbi néhány évben kísérletileg meg�gyelt óriás Nernst e�ektusés a szögfügg® mágneses ellenállás is rendkívül jól reprodukálható elméletileg,amennyiben a pszeudogap fázist egy d-típusú s¶r¶séghullámmal azonosítjuk[9℄. Ennek az alfejezetnek a zárásaként megemlítjük, hogy a nemkonvenioná-lis s¶r¶séghullámok témakörében írt doktori disszertáióját Ványolos And-rás 2007-ben "summa um laude" min®sítéssel védte meg, és azt a követ-kez® évben a saarbrükeni VDM Verlag kiadó könyv formában is kiadta [3℄.Ezen túlmen®en kidolgozott egy olyan új numerikus módszert, amelyben a
d-dimenziós Laplae operátor sajátérték egyenlete köbös ráson h6 nagyság-rend¶ hibával oldható meg, ahol h a rás �nomságát jellemz® rásállandó. Eza módszer a numerikus matematikában és a �zikában is rendkívül hasznoslehet, hiszen a Laplae operátor a Shrödinger-egyenlett®l kezdve a klasszi-kus hullámegyenleten át nagyon sok pariális di�ereniálegyenletben szere-pel, amiket az irodalomban jellemz®en a szokásos h2 rend¶ megoldósémávalkezelnek [12℄.2.2. Kvantum fázisátalakulások er®sen korrelált rend-szerekbenEbben az alfejezetben két összefügg®, de jól elkülöníthet® témakörben vég-zett kutatásainkról számolunk be. Vizsgáltuk olyan egydimenziós rendsze-rek dinamikus korreláióit véges h®mérsékleteken, ahol az elemi gerjesztésekegy energiarésen keresztül történnek. Ez a spektrumban található energiarésjelenti a legf®bb elméleti akadályt a véges h®mérséklet¶ korreláiós függ-vény meghatározásában. Igen fontos kísérleti motiváió, hogy az antifer-romágneses Heisenberg-modell dinamikus korreláiós függvényének Fourier-transzformáltja ma már igen pontosan mérhet® rugalmatlan neutron szórássegítségével az úgynevezett Haldane-anyagokban. Sahdev és Young nyomán[Phys. Rev. Lett. 78, 2220 (1997)℄ kell®en alasony h®mérsékleten szemi-klasszikus közelítésben azonban sikerült analitikus formában meghatározni4



a korreláiós függvényt és annak a véges h®mérsékleten lényeges relaxáiósrészét. A korábban általunk a kvantum Potts-modellre [Phys. Rev. B 74,014433 (2006)℄ már alkalmazott módszer minden olyan egy dimenziós rend-szerben m¶ködik, ahol az energiarésen keresztül gerjesztett kvázirészeskékszórási mátrixa a hosszú hullámhosszú limeszben kiserél®dési alakot vesz fel.Mivel a modellekre vonatkozó fenti feltételek meglehet®sen általánosak, [13℄-ban arra a következtetésre jutottunk, hogy az általunk vizsgált rendszerek-ben: a kvantum Potts-modellben, az O(N) szimmetriájú rotor modellekben(és így az S=1 antiferromágneses Heisenberg-lánban a Q ≈ π/a hullámszámkörnyékén) ugyanaz az univerzális relaxáiós függvény befolyásolja a korre-láiók lesengését. Ezt az alakot kapta Damle és Sahdev a sine-Gordonmodell esetében is [ Phys. Rev. Lett. 95, 187201 (2005) ℄, melyet t®lükkissé eltér® levezetéssel szintén el®állítottunk. Bizonyos esetekt®l eltekintve(például a transzverzális térbeli Ising-modell esetén, ahol a gerjesztésekneknins bels® kvantumszáma) a fent említett univerzális relaxáiós függvényhosszú id®különbségek esetén di�úzív alakot ölt.Számos kutatósoport végez a világon kísérleteket olyan, többnyire alkáliatomokból álló rendszereken, ahol a gázt a kvantum degenerált tartománybah¶tik valamilyen mágneses vagy optikai sapdában. Megfelel® hullámhosszúlézerekkel rások is létrehozhatók. Ezzel olyan rendszer jön létre, amiben aparaméterek kísérletileg rugalmasan változtathatók, továbbá belátható, hogya rendszer viselkedése alasony h®mérsékleteken a szilárdtest�zikában kiemel-ked® fontosságú Hubbard-modellel írható le. Konkrétan egy olyan modelltvizsgáltunk, ami három különböz® hiper�nom állapottal jellemezhet® fermio-nikus atomokból áll, és az atomok közötti lokális kölsönhatás e�ektív vonzójelleg¶. Feltéve, hogy a különböz® hiper�nom állapotok között egyenl® akölsönhatás er®ssége, a rendszer globális SU(3) szimmetriával rendelkezik.A Honerkamp és Hofstetter [Phys. Rev. B 70, 094521 (2004)℄ által vizs-gált gyenge satolású határesetben az alapállapotban ez a szimmetria sérül,és szuperfolyékony állapot jön létre. Az er®s satolású határesetben viszontszinglett kötött atomhármasok, ún. trionok alakulnak ki, amik meg®rzik azSU(3) szimmetriát. Ez a kvantum fázisátalakulás analógiát mutat a kvan-tum színdinamikában vizsgált szín-szuperfolyadék - barion átalakulással. Eztaz átalakulást vizsgáltuk végtelen dimenzióban egy speiális Gutzwiller-félehullámfüggvénnyel, mely a határesetekben az említett alapállapotok alakjátveszi fel. A végtelen dimenziós határesetben a Gutzwiller várható értékeketegzakt módon meg tudtuk határozni a dinamikus átlagtér-elmélet egy mód-szerének alkalmazásával [2℄. A kísérletekben a hiper�nom állapotok közötti5



satolás általában anizotróp, ezért módosítottuk a számítást arra az esetreis, amikor a kölsönhatás er®ssége a hiper�nom állapotok között különböz®.A szuperfolyadék-trion átalakulást ebben az esetben is meg�gyeltük [11℄.Megjegyezzük, hogy a fenti eredményeken alapuló doktori disszertáióját[10℄ Rapp Ákos 2008-ban "summa um laude" min®sítéssel megvédte, va-lamint hogy a trion-szuperfolyadék fázisátalakulás tárgyalásával foglalkozómunkáját a Nature Physis folyóiratban 2007-ben a Nobel díjas Frank Wil-zek méltatta.2.3. Elektron spin rezonania szilárdtestekbenA BME Fizikai Intézetében rendelkezésünkre álló különleges érzékenység¶elektron spin rezonania (ESR) berendezés többféle anyagsalád változatos�zikai tulajdonságainak vizsgálatát teszi lehet®vé. A több mint két évtizenagy érdekl®déssel övezett magash®mérséklet¶ szupravezet® ötvözetek közültanulmányoztuk az YBa2Cu3O6 er®sen aluldópolt antiferromágneses anyagot.Arra kerestünk választ, hogy sekély lyuk konentráió esetén kimutatható-etérbeli inhomogenitás a mágneses és elektromos tulajdonságokban. Megálla-pítottuk, hogy az antiferromágneses polarizáió a lyuks¶r¶ség statikus mo-duláiójához kötött, és négyforgású szimmetriával rendelkezik, azaz a lyukaknem az ún. stripe alakzatot veszik fel [1℄.Felújított spektrométerünk jelent®sen megnövekedett érzékenysége lehe-t®vé tette, hogy bio�zikai mérésekkel próbálkozzunk. A Szegedi Biológiai Ku-tatóintézetb®l Páli Tibor soportjával merült fel együttm¶ködés lehet®sége.Szegeden nagy hagyománya van biológiai membránok �zikai vizsgálatánakf®leg X-sávú ESR segítségével. Nagyter¶ méréseink jól kiegészíthetik az X-sávú eredményeket. A vizes oldatok vizsgálatára egy Fabry-Perot rezonátortépítettünk és kifejlesztettünk egy speiális mintatartót. A vizes mintát nagydielektromos vesztesége miatt az elektromos tér somóhelye körül vékony ré-tegben kell elhelyezni. A végs® kialakításban a mintaréteg vastagsága 30
µm körüli. Tesztmérésekben sikerült megmutatni, hogy konstrukiónkkal avizsgálni kívánt mintáknak megfelel® érzékenység érhet® el.Az ET2MnCu[N(CN2)℄4 mágneses töltésátviteli són készültek már ko-rábban ESR mérések laborunkban illetve Lausanne-ban. Ezek feldolgozásasorán újabb kérdések merültek fel, melyek tisztázására további vizsgálato-kat végeztünk mind saját laborunkban mind pedig Lausanne-ban az EPFLnagyter¶ ESR laborjában. Sikerült magyarázatot találni az ESR mérések-ben meg�gyelt nagy anizotróp eltolódásokra, melyek a statikus mérésekben6



nem jelentkeznek. Modellszámítások segítségével meghatároztuk a rétegesenelhelyezked® mangán ionok környezetének torzulásából származó kristályte-reket illetve az ionok között fellép® kiserél®dés nagyságát. Nagyfrekveniásmérésekben a vonal nem lineáris frekveniafügg® eltolódását �gyeltük meg.Kimutattuk, hogy ezt a jelenséget az anion és a kation párosítatlan elektron-jai közötti rendkívül kisi átfedés okozza. Alasony frekveniákon a két spinrendszer satolt rezonaniáját �gyeljük meg, míg nagy frekvenián teljesenfel tudjuk bontani a két vonalat. Ezek alapján kijelenthet®, hogy a vizsgáltanyag anionjának háromdimenziós polimer szerkezete ellenére, az elektroni-kus viselkedése er®sen kétdimenziós.2.4. Mágneses momentumok frusztrált rásokonA mágneses rendez®dés modelljei, mint pl. a Heisenberg modell, a leghét-köznapibb (pl. köbös) rásokon antiferromágneses satolás esetén tipikusana Neél állapothoz hasonló alapállapotra vezetnek. Amennyiben ez a hosszú-távú mágneses korreláiókkal rendelkez® állapot instabillá válik, pl. a vizsgáltrendszer dimenziójának sökkenésével, akkor olyan egzotikus alapállapotokmegjelenésére is számíthatunk, mint pl. az RVB (resonating valene bond)állapot. Ezek el®fordulásának valószín¶ségét jelent®sen növeli, ha a szóbanforgó rás frusztrált, mint pl. a háromszögrás.Az S = 1/2 háromszögráson újonnan talált egzotikus fázisok teljesebbmegértésének érdekében elvégeztük a háromszögön lehetséges rendparamé-terek szisztematikus tanulmányozását. Meghatároztuk a lehetséges 63 rend-paramétert, majd osztályoztuk azokat a háromszögrás geomeriai, és a spi-nek forgatási szimmetriája szerint. Célunk egy egyszer¶ átlagtér Hamiltonoperátor felírása volt, mely ezeket a rendparamétereket használva alkalmasegzotikus, például nematikus és triatikus fázisok feltérképezésére, valamintösszehasonlítottuk ezt a modellt és a plakett kiserél®déssel kib®vített Hei-senberg modellt.Az er®sen frusztrált mágneses rendszerek egy példájaként megvizsgáltuk akooperatív paramágnes Tb2Ti2O7 alasony energiás modelljét. A Tb2Ti2O7-ben a mágneses ritka földfém Tb3+ ionok geometriailag frusztrált piroklórrásot alkotnak. A 4f elektronok er®s spin-pálya satolásának köszönhet®enjelent®s mágneses anizotrópia van jelen, így a Tb3+ ionok szabadsági foka-ira tekinthetünk úgy, mint az Ising spinekéire. Neutronszórási kísérletek aztmutatják, hogy közvetlenül az alapállapoti dublett fölött egy másik dubletthelyezkedik el. Ez alapján felírtunk egy olyan e�ektív Hamilton operátort,7



amely �gyelembe veszi a Tb3+ ionok legalasonyabban fekv® és els® gerjesz-tett dublett állapotait. Els® lépésként ráshelyre faktorizált variáiós hul-lámfüggvény módszert használva felrajzoltuk az e�ekív modellünk fázisdiag-ramját. A satolási paraméterek függvényében találtunk rendezett "gap"-es,és "gap" nélküli rendezetlen fázisokat. Következ® lépésben a rásot mágne-ses térbe helyeztük és elkészítettük a fázisdiagramot két különböz® iránybanalkalmazott küls® tér esetében is.3. Kiegészít® informáiókA jelen beszámoló tárgyául szolgáló témák alapkutatás jelleg¶ek, eredmé-nyeik els®sorban referált nemzetközi folyóiratokban megjelent publikáiók-ban testesülnek meg. Ezen 13 publikáió között szerepel egy Phys. Rev.Lett., négy Phys. Rev. B, egy New J. Phys., egy J. Comp. Phys., és egyEur. Phys. J. B ikk, így a publikáiók össz impakt faktora 31.
Budapest, 2009. február 27. Virosztek Attila
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